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Quality control in the food industry is a key issue that
requires rapid, efficient and selective methods that
could discriminate the products, detect fraudulent or
accidental adulterations, and identify the content of
some  biomarkers  within  a  particular  process  of
storage  conditions.  Along  these  lines,  Raman
spectroscopy  in  conjunction  with  the  optical
properties of metallic nanostructures is a powerful
technique that can be implemented in food analysis.
Surface-Enhanced Raman Spectroscopy (SERS) is  a
technique  that  takes  advantage  of  the  optical
properties of noble metal nanostructures (e.g., gold
or silver nanospheres) to enhance the Raman signals
of molecules adsorbed on the surface of the metal.
Changes in the material,  geometry and size of  the
metallic  structures  enable  the  modulation  in
enhancement of  these unique nanoantennas.  This
advance has led to many applications, including the
design of new and selective sensors with lower limits
of detection for food metabolites in order to adapt to
agriculture  and  industry  needs.  In  addition,  SERS
minimizes acquisition time and reduces the amount
of sample needed.

In  this  regard,  this  report  shows how the portable
Raman  device  i-Raman  Plus  785  can  be  used  in
combination  with  modified  gold  nanotriangles  to
develop  an  alternative  quantification  method  for
trigonelline.  This  alkaloid is  a  biomarker  present in
different food items, such as coffee and quinoa, that
provides potential health benefits and whose thermal
degradation (e.g., during the roasting process of the

green coffee beans) makes the formation of different
flavor and aroma compounds possible. For example, a
coffee  brew  could  contain  around  2.3  mM  of
trigonelline, and there could be around 30-65 μmol of
trigonelline in one gram of green coffee beans, which
would be an indicator of quality and could be tested
using this technique.
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EXPERIMENTAL

RESULTS AND DISCUSSION

Gold nanotriangles modified with mercaptopropionic
acid have been used as nanoantennas to quantify the
concentration of trigonelline solutions from the SERS
signal.  The nanostructures have been optimized to
enhance signals between 700-800 nm wavelength.
Calibration  curves  have  been  prepared  using  the
1034 cm-1 peak area and compared with traditional
Raman  spectroscopy.  The  results  show  the
advantages of  the technique,  which include lower
limits of detection, and the potential of this method
for quantifying trigonelline in food.

Instrumentation: i-Raman Plus portable spectrometer
with 785 nm laser excitation, Raman shift range 150-
2800  cm-1,  50  sec  integration  time,  10  scans,  and
liquid cuvette holder with 10 mm optical path.

Samples:  Standard  trigonelline  aqueous  solutions
ranging from 10.0 mM to 0.5 mM. Gold nanotriangles
modif ied  with  mercaptopropionic  acid  and
suspended in deionized water (AuNTs).

A 250 mM solution of trigonelline was analyzed using
conventional Raman spectroscopy. The spectrum in
Figure  1  shows  an  intense  signal  at  1034  cm-1,

corresponding to the pyridine ring breathing mode,
that could be used to monitor the concentration of
this compound in water.
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Figure 1. Raman spectrum of trigonelline solution at 250 mM

Four independent sets at five different concentrations
were analyzed within the 0.5 mM and 10 mM range
by conventional  Raman spectroscopy and by SERS.
The  latter  one  requires  an  extra  step  where  the
modified  gold  nanotriangles  are  mixed  with  the
trigonelline solutions (trigonelline: gold nanotriangles
= 15:2) before samples are scanned. In all cases, the
strong signal observed at 1034 cm-1 was monitored
and the peak area within 1010-1045 cm-1  spectral

window was used to determine the concentration of
the alkaloid. Based on the results and the calibration
curves  (Figure  2)  it  was  possible  to  observe  an
improvement on the signal to noise ratio of SERS over
the  conventional  Raman  spectra  under  the  same
experimental  conditions.  The  results  show  it  is
possible  to  detect  concentrations  below  0.5  mM
using this method.

Figure 2. Raman spectra of trigonelline solutions without gold nanotriangles (left) and with gold nanotriangles (right). Inserts show the
calibration curves of trigonelline solutions using the 1034 cm-1 peak area within a 1010-1045 cm-1 spectral window.
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CONFIGURATION

i-Raman Plus 785S Tragbares Raman-Spektrometer
Das  i-Raman®  Plus  785S  ist  Bestandteil  unserer
preisgekrönten Serie der i-Raman tragbaren Raman-
Spektrometer mit unserer innovativen intelligenten
Spektrometertechnologie.  Dieses tragbare Raman-
Spektrometer  nutzt  einen CCD-Array-Detektor  mit
hoher Quanteneffizienz,  TE-Kühlung sowie hohem
Dynamikbereich und liefert  so eine hervorragende
Leistung  mit  geringem  Rauschen,  selbst  bei
Integrationszeiten  von  bis  zu  30  Minuten.  Somit
können  auch  schwache  Raman-Signale  gemessen
werden.

Das i-Raman Plus 785S verfügt über die einzigartige
Kombination aus einem breiten Spektralbereich und
einer  hohen  Auflösung  mit  Konfigurationen,  die
Messungen von 65 cm-1 bis 3350 cm-1 ermöglichen.
Die  kleine  Grundfläche  des  Systems,  die  leichte
Bauweise und der geringe Energieverbrauch sorgen
überall  für  die  Möglichkeit,  Raman-Analysen  auf
Forschungsniveau durchzuführen. Das i-Raman Plus
ist  mit  einer  faseroptischen  Sonde  zur  leichten
Probennahme  ausgestattet  und  kann  mit  einem
Küvettenhalter, einem Videomikroskop, einem XYZ-
Verschiebetisch  mit  Sondenhalter  sowie  unserer
u n t e r n e h m e n s e i g e n e n  m u l t i v a r i a t e n
A n a l y s e s o f t w a r e  B W I Q ®  u n d  d e r
Identifikationssoftware BWID®  verwendet  werden.
Mit  dem  i-Raman  Plus  haben  Sie  immer  eine
hochpräzise  Raman-Lösung  für  qualitative  und
quantitative Analysen zur Hand.
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i-Raman Prime 785S Tragbares Raman-Spektrometer
Das i-Raman®  Prime 785S ist  ein  rauscharmes und
vollständig integriertes  Raman-System mit  hohem
Durchsatz,  eingebautem  Tablet-PC  und  einer
Lichtleiter-Probensonde.  Dieses  tragbare  Raman-
Spektrometer  nutzt  einen CCD-Array-Detektor  mit
hoher  Quanteneffizienz,  TE-Tiefkühlung  (-25  °C)
sowie  hohem  Dynamikbereich  und  bietet  so  die
M ö g l i c h k e i t  f ü r  R a m a n - A n a l y s e n  a u f
Forschungsniveau,  einschliesslich  Quantifizierung
und Identifikation in  Echtzeit.  Der  hohe Durchsatz
liefert Raman-Spektren mit hervorragendem Signal-
Rausch-Verhältnis und ermöglicht damit die Messung
schneller Prozesse sowie selbst schwächster Raman-
Signale,  sodass  feine  Probenunterschiede erkannt
werden.

Das  i-Raman  Prime  785S  verfügt  neben  seiner
mobilen Bauweise über die einzigartige Kombination
aus einem breiten Spektralbereich (150 cm-1 bis 3350
cm-1) und einer hohen Auflösung (< 8 cm-1).  Das i-
Raman Prime kann mit einem Akku betrieben werden
und ist dadurch einfach zu transportieren. So können
egal  an welchem Ort  hochpräzise sowie qualitativ
und quantitativ  hochwertige  Raman-Analysen auf
Forschungsniveau durchgeführt werden. Das System
ist für den Einsatz mit unserer STRaman®-Technologie
für Analysen durch nicht-transparente Verpackungen
optimiert.

Raman-Probennahmesystem mit Videomikroskop
(785 nm)
Probennahmesystem  mit  Videomikroskop  zur
Verwendung mit den Raman-Sonden von B&W Tek
für Labor und Industrie. Inklusive eines Objektivs mit
20-facher Vergrösserung bei einem Arbeitsabstand
v o n  1 6  m m .  B i e t e t  m a n u e l l e  G r o b -  u n d
Feineinstellung auf den X-, Y- und Z-Achsen, koaxiale
L E D - B e l e u c h t u n g  f ü r  d i e  Z i e l a u s r i c h t u n g ,
Videokamera  für  die  Probenbetrachtung  und  ist
kompatibel  mit  Standard-Mikroskopobjektiven.
Sonde ist nicht enthalten und separat erhältlich. 785
nm-Konfiguration.
BAC151C-785
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